PRINCIPIOS DA MECANICA
QUANTICA

ORBITAIS




Modelo de Bohr:

- Atomo de hidrogénio

- Atomos mono-eletronicos: Het, Li2+

- Estrutura fina espectros: orbitas elipticas




Louis de Broglie:

Todos os objetos em
movimento apresentam

propriedades

ondulatorias (1925)




Generalizando a equacao ii para uma particula de
velocidade v:

mvz%(M)

A= LS (iv)

mv



Determinacao comprimento de onda do Gianluca:

Dados:
Massa= 94kg
Velocidade= 10km/h = 10000 m/3600 s= 2,8m.s!

Constante de Planck (h)= 6,63x1034kg.m2.s™1

.34 2 -1
= 00X kem's ) o 10%m = 25510 nm

my 94kg.2,8m.s”




Comprimento de Onda do Elétron:

Massa: 9,1x10-31 kg

Velocidade: 3x106 m.s1

-34 2 -1
A= L 6’63);10 Kg.m 6°S - = 2,4x10""'m = 0,24 nm
my 9,1x107 kg.3,0x10° m.s"




DIFRACAO

FENOMENO ONDULATORIO




Fendmenos de Difragao

Luz

v}
4—.)1> Fonte de Luz A= 650 nm
X | 4

Fendas m

Fendas

N7

Grade de Difracdo
espacamento linhas= 700 nm



1927: Davisson e Germer

Fonte de elétrons
‘Q\ A=0,2nm

P

Cristal de niquel:

espacamento entre os atomos 0,22 nm



Dualidade Particula - Onda

Particula







Microscopia Eletronica

“Buque” SiCGa (3D) Si em matrix polimérica






Principio da Incerteza de Heisenberg




Erwin Schrodinger

Prémio Nobel em Fisica 1933

Mecanica Ondulatodria
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Tratamento do elétron
como onda estacionaria
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Modos Permitidos de Modos Proibidos de
Vibracao Vibracao
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Onda estacionaria Bidimensional

Tambor tocado no centro

Vista lateral
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Y- Fungdo de Onda EEEED> Equacdo Diferencial
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Série de Solucoes

A 4

Orbital Nimeros Quanticos: n, I, m,




Significado dos NUmeros Quanticos

n Numero Quantico Principal:
define grupos de orbitais
distintos pelos valores de | e ml

Energia Dimensao do
eletron orbital



| nUmero quantico de momento angular
(secundario, azimutal)

Define a forma do orbital

Assume valores de O, 1, 2, 3....n-1

w N = O
Il
S 0O T O



m, numero quantico magnéetico

Define orientacao do orbital

Relacionado ao comportamento do orbital perante
um campo magnético externo



Tipos de Orbitais Atomicos
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\P2= Funcao de Densidade de Probabilidade

Probabilidade de encontrar um
elétron em funcao da distancia ao
nucleo considerando um volume

“pontual” dv



Nicleo

dv



Distribuicao de Probabilidade para o Orbital 1s
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Funcao de Distribuicao Radial (casca)




Funcao de Distribuicao Radial
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Achtung!!!
Attenzionelll

Caution!!!

Densidade de Probabilidade
X
Densidade de Probabilidade Radial
(Funcao de Distribuicao Radial)



Nuvem (dots) -

15 wawe funchion squared
(proportional to probability)

Distance from nucleus
(1 unit = 0.0529nm)

(b) z

Superficie

Limite —
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Diagramas de Contorno

Z




Funcao de Distribuicao Radial: Orbital 2s
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radial distribution function
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Funcao de Distribuicao Radial: Orbital 3s
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Orbitais p

Quando n=2
I=0el

Para l=1
m=-1,0,1

Plano Nodal
no Nucleo



vz nodal plane xz nodal plane xy nodal plane
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Orbitais p disposicionados a 90°



Orbitais Degenerados

Mesma Energia
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— Richard Feynman:
“>=21>l  Prémio Nobel em Fisica
1965

Eletrodinamica Quantica
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